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6.分 子及 び分子 系 の電 子状態 とカ
- 静 電 力 理 論 と分 子 構 造 -










第 1項は電子分布β(1)a l･と原子核Aとの静電引力を,第 2項は原子核間の静電反発力
を衰やす｡今電子分布を適当な原子軌道 (AO )の粗 いrlで展開する近似を導入す
ると･(1)式は

















(EC)forlceと呼ぶo層 3項は右下図の様 に核荷電ZAと核 B
上の grosscharge∂B との静電 相 互作用､を意味 し‥これ を
GrossCharge(GC)force と呼ぶ｡これらの力の大小関係と 十王A
その比は ㌃~?
ADforce> ECforce(三重> 二重> 一重結合 )> GCforce
100 6,5 55 45 5.-1
ほぼ上記の如くである｡















































7.ス ピ ン 密 度 と.化 学 反 応 性























制限型 β〟- (㌔half)2 (3}





α OCC OCC β 2p6-㍗ (°ip)〃 1
-A21-
(5)
